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くしなければならないQ後述の理由から,これまで1 32, 256, 50O,864.個につ





























のみの函数である. (2.3)は熱力学的諸量の理想気体からのずれの部分は P米 のみの
函数で与えられることを意味する｡ したがってβとTの異る二つの平衡状態 もβ米 が
同じであれば.熱力学的量の理想気体からのずれも同じになる｡これは相似則 (2.3)の
成立しないポテンシャルの場合に比べて.著 しく計算時間を短縮できる｡･
この相似則は力学的量にも拡張される｡ 無次元化 した長 さ.運動量,温度をそれぞれ
1
r+ - r/2, ｡+ - (-kT)2｡, T+ - kTT (書)n (2･5)
で定義する｡ ここに2-Vl/3,m は粒子の質量であるo この無次元化 を行えば,分配
函数の被積分函数であるカノニカル分布は
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- 豊 ･ni 基 音 (3･1)
となるO#)ここに Tは時間の単位であるが,両辺の係数がともに 1となるように
夏 = T2 (3.2)
nE
で Tを定義するO よく調べられている不活性原子のArを例にとると, 0-3.4×10-8
cm,m- 6.69×10-25gr, e/近- 120 oK (kは Boltmant､定数 )ーであるから,
n-12として.
T- 3.1× 10-15sec (3.31
となる. これと比較すべき量としてEinsteinfrequencya)がある. これは.各粒子












で与えられる｡ これより振動周期は p- 1のとき 2町 //W芸 1.9T,p- 1.4のとき
27T/W～= 0.86Tとなる. この密度範囲は softcoresystem の結晶状態の興味あ
る密度範囲を充分カバーしているので. Tと 2咋/句 は同程度の大きさと考えてよいQ
運動方程式を差分化 したときの時間巾 hは hくこ27{/a)をみたさねばならぬが,その
代 りにh≪ T をみたしておけばよいことがわかるo
差分式は計算時間を短縮するため出来る限｡単純なもので甲†ればならないo Verlet5)a
従って,位置座標は


























exp〔一環 〕-exp弓 J等 ,米2〕
1
と変形されるO右辺の (n/To紫 )2㌔ は分散 1の正規分布であるから,正規乱数を用
いて速変の各成分を求めた｡
入力パ ラメータとしては,粒子数N,ポテンシャルの巾指数 n,初期温度 To米,密度
pがあるO そのうちN-32,n-12 とし･また前節の相似則を利用して,To* は
1･0に固定したまま, βを変えながら計算を行った｡ 時間巾hは 1/20と 1/30とで
全エネルギーの保存の程度 を調へ 1/30を採用 した｡このとき全エネルギー に対す
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･米 - 蕊 (号 < k等了 k#2> )-4i 号 <k撃.yk*2, (4･1)
によって求める｡圧力はビリアル定理より
前-1+ エ < 呈 上 >pV
3NT# i<jrini
(4.2)













表 1に β-0.3- 1.4の範囲での,平衡状態における温度. pV/NkT,β米および





で,ポテンシャルエネルギー < Ep> と運動エネルギー < Ek> に等配分された
とする:
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E,o 苦 言 (-1㌢ 茅 十 手 ･ ･･･) - 48･52 p4
24
で与えられるo 他方われわれの計算ではT米≡ o･5で奉るから, p米-p(1/T米)y4
- 2ylp,またEko≡ 48(サンプルの結果による)だから, (4･2)に代入 して･
pV






〟 ステップ数 T米 pV/NkT β米 <Ek>/EkO
1 0.3 1295 0.8251 2.2974 0.3148 む.8289
0.5 1025 0,7694 4.0600 0.5339 0.7002
0.6 1035 0.4228 7.3343 0.7441 0.5742 き
0.7 1080 0.5143 9.0078 0.8266 0.5369
0.8 1105 0.4863 12.3924 0.9579 0.4886
a.85 1065 0.4403 ユ5ー370- 1.0435 0.4555
0886 1085 0.5300 12.533 1.0079 0.5325
-0.87 1050. 0.5164 13.299 1.0263 0.5188
0.9 0.5182 14.213 1,0608 0.5206
･0.94 1045 0.5187 15.654 1_1077 0.5211
0.95 1.075- 0.5197 16ー007 1_1189 0.5221
0.95 -1000 0.5054 16.259 1_1267 0.5229
0.95 メ-1000 0.3820 19.540 1.2084 0.5174
1.0 10600 0.4285 20.674 1_2360 0.5214
1.05 0.4971 21.511 1.2505 0.5143





































? ? ? ? ?
? ? ?
-D9-
㌶?? ? ? ?? ?
樋渡保秋 ･中川やよい･小川泰 ･栓田博嗣 ･荻田直史 ･上田顕
･'./
0.35-





ー ? ? ? ? ? ? ? ?
?
??? ? ? ? ? ?
???
?? ? ? ? ? ? ? ?
‥ ? ? ?
?





? 〜? ? ?
?
? ?
?? ? ? ?
? ? ? ? ?? ?? ? ? ? ? ? ?
? ? ? ? ? ? ? ? ? ? ? ?
?
? ?? ?
? ? ? ? ?
?
?? 】 ??? ? ?
?
?



















二〇 20 30 480 SoO608 70 800 900tlmeSteps
図 6
融解現象の計算機実験 I
ー ? ?????? ‥?? ?

























は t米 に比例し.その比例常数から拡散係数が求まる｡ この図はそれを求める可能性を
示したもので.目下計算中のサンプル数をふやした結果ではよい直線性が得られつつあ
る｡
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液体を冷却 していくとやがては結晶化する｡ しかしこれはある程度ゆっくり冷やした
場合であって,液体を急冷すれば,それとは違ったいわゆるガラス物質 (無定形固体 )
が出来るQ 実際多くの有機物質及び共有結合をもっ物質で.このことが実験的に確めら
れているO-方不活性気体,金属等はガラス化 しにくいようであるOこのことはこれら
の物質のガラス状態の存在を否定しているのであろうか ? 不活性気体,金属等の原子
(又はイオン)は相互作用が球対称的であると考えられるので共有結合で結ばれた系に
比べてガラス化 しにくいことは容易に相像出来ることかも知れないcLかし現在実験的
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